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венному дифференциальному уравнению четвертого порядка относительно Z, кото-
рое может быть исследовано аналогичным приведенному здесь образом. 
ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Методом Пуанкаре –Боголюбова исследованы нелинейные уравнения, описываю-
щие электромеханический вибратор из графена. Установлено, что генерация элек-
трических колебаний возможна в узкой области значений равновесной напряженно-
сти электрического поля Eeq вблизи значения Eeq ≈ [ω03MR/(2Q)]1/2 и факторе усиле-
ния электрического поля вблизи катода β ~ 1000. 
Работа поддержана программой «Конвергенция» и БРФФИ (грант Ф14МН-009). 
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Рассчитаны спиновые состояния (S = 0, 1, 2, 3, 4) электрически нейтральной мо-
лекулы фталоцианина олова (C32H16N8Sn или SnPc) при мультиплетностях М = 2S + 1 
методом функционала локальной спиновой плотности (DFT, LSDA) в программе 
Gaussian09. Магнитный момент молекулы SnPc равен M – 1 = 2S (в единицах магне-
тона Бора μB). Показано, что энергия молекулы монотонно увеличивается при увели-
чении ее мультиплетности. 
ВВЕДЕНИЕ 
Перспективы применения молекулярного магнетизма в спинтронике ставят во-
прос о расширении номенклатуры макромолекул, обладающих электрическим и маг-
нитным дипольными моментами [1–4]. К таким молекулам относятся металлсодер-
жащие молекулы фталоцианинов [5, 6], в частности молекула фталоцианина олова 
(C32H16N8Sn или SnPc). У воронкообразной молекулы фталоцианина олова [7, 8], 
также как и у молекулы фталоцианина свинца [9, 10], атом металла находится вне 
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плоскости фталоцианинового кольца (макрокольца Pc), обусловливая статический 
электрический дипольный момент, перпендикулярный плоскости макрокольца [11, 
12]. (Заметим, что многие фталоцианины имеют плоскую форму [5, 6].) Это приво-
дит к возможности инверсии дипольного момента при туннелировании атома метал-
ла через плоскость макрокольца Pc и создания на одной воронкообразной молекуле 
однофотонного источника электромагнитного излучения [13] и молекулярного элек-
трического ключа. Размеры атома олова меньше, чем атома свинца, поэтому тун-
нельное и/или термически активированное прохождение атома олова через плос-
кость макрокольца более вероятно (см., например, [14–16]). 
Цель работы — исследование расчетным способом магнитных состояний молеку-
лы SnPс, в частности, влияния мультиплетности молекулы на ее форму. 
СХЕМА  КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИХ  РАСЧЕТОВ 
Нами проведены расчеты изолированной молекулы C32H16N8Sn для спиновых со-
стояний, соответствующих спиновым числам S = 0, 1, 2, 3, 4 (в единицах постоянной 
Планка ћ). Это соответствует спиновой мультиплетности M = 2S + 1 = 1, 3, 5, 7, 9. 
Спиновая мультиплетность обозначается: синглет (M = 1), триплет (M = 3), квинтет 
(M = 5), септет (M = 7) и нонет (M = 9). Для расчетов (при нуле абсолютной темпера-
туры) использовался программный пакет Gaussian09 [17]. Расчеты проводились ме-
тодом функционала плотности (DFT) в приближении локальной электронной спино-
вой плотности (LSDA) с использованием гибридного функционала обменно-корре-
ляционной энергии c 3-мя параметрами смешивания UB3LYP (unrestricted Becke, 
Lee, Yang and Parr) и базисных волновых функций LanL2MB [18] для открытых элек-
тронных оболочек. 
В расчетах выполнялась оптимизация расположения атомов молекулы фталоциа-
нина олова с учетом мультиплетности. Оптимизация триплетного состояния молеку-
лы приводила к понижению C4v-симметрии до С2v, остальные мультиплетности со-
храняют симметрию C4v. 
РЕЗУЛЬТАТЫ 
Расчеты показывают, что все исследованные спиновые состояния молекулы SnPc 
являются устойчивыми (т. е. имеют положительные потенциалы ионизации) и харак-
терная воронкообразная форма молекулы с положительным зарядом олова и отрица-
тельным зарядом макрокольца сохраняется. Основное состояние электрически ней-
тральной молекулы SnPc является синглетом (M = 1). На рис. 1 приведены результа-
ты оптимизации по полной энергии структуры молекулы SnPc с сохранением сим-
метрии C4v для мультиплетности 5 (квинтет), а также плотность спиновых состояний 
[19, 20]. Указаны длины связей a–j. Курсивом показаны значения плотности спино-
вых состояний (в единицах ћ/2). В квинтетном состоянии атом олова находится от 
плоскости макрокольца (C32H16N8) на расстоянии RSn = 0.0788 нм. 
Отметим, что для всех мультиплетностей спиновая плотность сконцентрирована 
на атомах вблизи атома олова, расположенного в центре молекулы. Спиновая плот-
ность на бензольных кольцах близка к нулю. 
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Рис. 1. Электрически нейтральная молекула SnPc в квинтетном состоянии 
Таблица 
Расстояния (RSn) от атома олова до 
макрокольца молекулы SnPc, ее ди-
польные моменты (Ptot), заряд атома 
олова (QSn в единицах элементарного 
заряда e) и потенциалы ионизации (IP),
рассчитанные методами PM3 и DFT 
M RSn, нм Ptot, Д QSn, e IP, эВ 
1 0.0997 3.09 +0.37 3.56 
3 0.0773 1.00  +0.54 2.43 
5 0.0788 0.97  +0.52 2.31 
7 0.0782 0.95 +0.52 0.96 
9 0.0731 1.42 +0.56 0.35 
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Мультиплетность M = 2S + 1  
Рис. 2. Разность энергий мультплетных 
состояний EM и синглетного состояния E1 
молекулы SnPc. Штриховая линия проведена 
для удобства восприятия 
 
На рис. 2 построена зависимость энергии оптимизированной молекулы SnPc от 
мультиплетности M = 1, 3, 5, 7, 9. Видно, что с увеличением мультиплетности (маг-
нитного момента) энергия увеличивается. 
В таблице представлены результаты расчетов расстояния между атомом олова 
и плоскостью фталоцианинового кольца, а также дипольные моменты молекулы 
(1 Д = 3.336·10–30 Кл·м) в различных спиновых состояниях. Дипольный момент 
перпендикулярен плоскости макрокольца. 
ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
Рассчитаны магнитные состояния, соответствующие спиновым числам S = 0, 1, 2, 
3, 4 (в единицах ћ), электрически нейтральной молекулы фталоцианина олова 
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(C32H16N8Sn или SnPc) при мультиплетностях М = 2S + 1 = 1, 3, 5, 7, 9 методом функ-
ционала плотности (DFT) в приближении локальной электронной спиновой плотности 
(LSDA) в программе Gaussian09. Установлено, что энергия молекулы SnPc монотон-
но увеличивается с увеличением мультиплетности (магнитного момента, равного 
M – 1 = 2S в единицах магнетона Бора μB). 
Работа выполнена при поддержке БРФФИ (грант Ф14МН-009) и частично госу-
дарственной программы научных исследований «Конвергенция». 
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